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Since the reasons that platinum group metals have a better catalytic performance 
than other metals and that alloy nanoparticles show superior catalytic activity and 
stability than single metal nanopartiles, it has a very important significance to conduct 
a comprehensive investigation of the stable structure of platinum group alloy 
nanoparticles. At present, the study of the stable structure of alloy nanoparticles is 
mainly concentrated on Monte Carlo method, whereas the evolutionary algorithm is 
rarely used. In this paper, we carry out the research because of the lack of 
evolutionary algorithms and the incomprehensive of stable structure of platinum alloy 
nanopartiles. 
Firstly, the Q-SC many-body potential model is used to describe the interaction 
between atoms. And genetic algorithm is designed, including the acquisition of initial 
configuration, the determination of fitness function, selection probability, crossover 
probability, mutation probability and the termination conditions. Meanwhile, we also 
provide the coding implementation method and pseudo code of genetic algorithm. 
Secondly, by analyzing the convergence, stability and parameters of genetic 
algorithm, we reach the conclusion that genetic algorithm has prominently better 
convergent performance than Monte Carlo method; Genetic algorithm also has a good 
stability; Population size has a positive influence on algorithm convergence speed and 
has no effect on final energy; The coordinates are orderly or not have positive 
influence on algorithm convergence speed and final energy; Cross regional changes or 
not have no influence on final energy and the effect on the algorithm convergence is 
random.  
Finally, the sectional structure and final energy are analyzed. The results show 
that genetic algorithm obtains better results than Monte Carlo method. What is more, 
in the final stable structure, Pd atoms as a whole tend to be distributed in the 
outermost layers of the structure, Pt atoms tend to distribute in the middle layers of 
the structure, and Rh atoms tend to distribute in the core of the structure. 
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法（Monte Carlo,简称 MC）、遗传算法（Genetic Algorithm,简称 GA）、粒子群方
法（Particle Swarm Optimization Algorithm，简称 PSO）以及其他一些进化算法。 



















了不同 Pt 组成成分（ 60%-90% 的 Pt 含量）的 Pt-Mo 二合金纳米颗粒的表面
结构，发现最终稳定结构对应的表面 Pt 含量比颗粒 Pt 含量要高出 5%至 14%，
同时 Pt 原子趋向于分布在结构的面上，而 Mo 原子则趋向于分布在合金纳米颗
粒的边和顶点上。另外，随着 Pt 原子组成成分的升高以及合金纳米颗粒尺寸的
增大，虽然表面 Pt 原子含量也会随之升高，但在合金纳米颗粒表面结构的 Pt-Mo
对则相应减少了。Huiqiu Deng[33] 等人提出了一种新的基于改进的嵌入原子势
的蒙特卡洛方法，并利用该方法系统的研究了 Pt-Pd 和 Pt-Ir 二合金纳米颗粒的
表面偏聚情况:（1）对于 Pt-Pd 二合金纳米颗粒来说，其最外表面富集了 Pd 原




合金纳米颗粒的稳定结构中，Pt 原子则强烈偏聚于结构表面，并且 Pt 原子在
（111）面和（100）面上的偏聚情况基本相同。这些模拟结果与实验方法得到
的结果是完全一致的，表明该研究提出的基于改进的嵌入原子势的蒙特卡洛方




（2）在 Au 组成成分较低时，Au-Pt 纳米颗粒趋于形成核壳结构，并且在该核
壳结构中，Au 原子优先占据低配位数的顶点、边、面；而当在 Au 组成成分较
高时，Au-Pt 纳米颗粒趋于形成洋葱式的结构。Lei Deng[35] 等人也利用蒙特卡
洛方法对 Au-Ag 二合金纳米颗粒的结构和表面偏聚情况进行了研究，结果发现




究，发现 Pd-Pt 二合金纳米颗粒最终得到的结构为金属间化合物结构，Cu-Pt 二















最终结构都为核壳结构。Huang[36] 等人也利用蒙特卡洛方法对不同 Pt 组成成分
的 Pt-Pd 二合金纳米颗粒的最稳定结构进行了系统研究，发现 Pd 核/Pt 壳的结
构最不稳定，而 Pt 核/Pd 壳的结构比较稳定，且当 Pt 的组成成分高于 42%时，




成成分的稳定结构进行了研究，结果表明：在 Ag-Cu 和 Ag-Ni 二合金纳米颗粒
的核壳结构中， Ag 原子越偏聚于表面，其对应的结构就越稳定，特别地，在
Ag 原子个数分别为 27 个（Ag-Cu 结构中原子总数为 34）和 32 个（Ag-Ni 结构
中原子总数为 38）时，对应的合金纳米颗粒的结构最稳定；而对于 Au-Cu 二合
金纳米颗粒来说，一般并不会产生核壳结构。Rossi[38]、Radillo-Diaz[39]、 
Paz-Borbo [40,41] 等人利用遗传算法对分别含有 38 个、2-28 个、2-20 个、98 个
原子的 Pt-Pd 二合金纳米颗粒的稳定结构进行了研究。在 Rossi 等人的研究中，
他们不仅将 Basin-hopping 方法与遗传算法相结合，同时也提出了多种提高
Basin-hopping 方法效率的策略，并在不同尺寸和不同比例下对这些策略进行讨
论和比较。在 Radillo-Diaz 等人的研究中，他们利用 Gupta 多体势对多种二合金
纳米团簇（(PtPd)n、(PtNi)m、(PtNi3)s、(Pt3Ni)s等）的最低能量结构进行搜寻，
结果发现：在(PtPd)n 二合金纳米团簇中，不同类型原子的偏聚情况很明显，即
Pt 原子倾向于占据结构的核心，而 Pd 原子倾向于占据结构的外表面；在(PtNi)m
二合金纳米团簇中，Ni 原子主要占据结构的核，而 Pt 原子主要占据结构的外表
面；同样地，对于(PtNi3)s二合金纳米团簇来说，Ni 原子也主要占据结构的核，
但 Pt 原子则没有明显的偏聚于外表面；在(Pt3Ni)s 二合金纳米团簇中，Pt 原子
则主要占据结构的核，而 Ni 原子则主要偏聚于结构的外表面。在 Paz-Borbon
的研究中，他们利用 Gupta 多体势并结合了遗传算法和 Basin-hopping 方法，以
及一个壳层优化方法，用于研究 Pt-Pd 二合金纳米颗粒的稳定结构。研究表明：
在比例从 Pd46Pt52 变化到 Pd63Pt35中，Pd56Pt42 具有最好的稳定性能；在 Pt-Pd 二
合金纳米颗粒的结构中表现出 Pd-Pt-Pd 结构，即 Pd 原子占据核和最外表面，























计力学的自由能集扩方法对 Ni-Cu、Ni-Al、Rh-Cu 二合金纳米颗粒（13-923 个
原子）的原子组成排列以及表面偏聚进行的研究。另外，刘暾东[24] 等人也提出









Xia Wu[13] 等人提出了基于 Gupta 势的自适应免疫优化算法（AIOA），他们
利用该进化算法对包含 19 个原子和 55 个原子的 Cu-Ag-Au 三合金纳米颗粒进
行稳定性研究。该研究发现：1）包含 19 个原子的 Cu-Ag-Au 三合金纳米颗粒
具有双二十面体构型；2）对于总数为 55 个原子的 Cu13AgnAu42-n（其中 n=1-41）
结构，其最终结果包含了 19 种 Mackay 二十面体结构，16 种饼状结构，21 种
环形结构；3）Cu 原子偏向于占据结构的里层，Ag 原子偏向于占据结构的表面，
而 Au 原子主要占据结构的中间层。Abdiravuf A. Dzhurakhalov[29] 等人利用蒙特
卡洛方法对 Co-Ag-Cu 三合金纳米颗粒的稳定结构进行了研究，结果发现 Ag 趋
向于分布在纳米颗粒的表面，而位于核心的 Co 和 Cu 的分布则依赖于 Ag 表面
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